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Introducéao

Oxido de estanho, um semicondutor do tipo n, com
uma banda proibida de 3,6 eV [1], cristaliza-se em
uma estrutura tetragonal do tipo rutilo. O 6xido de
estanho apresenta diversas aplicagbes como em

sensores de gases, células solares, -eletrodos
transparentes  condutores e também  como
catalisador.

Recentemente estudos de aplicagdo do SnO, como
nanomaterial tem sido reportados. Nanoparticulas
deste Oxido sdo disponiveis e autores relatam as
direcbes mais estaveis de SnO, como as
preferenciais para formacdo de nanofitas deste
material [2]. As direcdes de maior estabilidade sédo a
[110], [001] e [010].

Estudos tedricos foram realizados para o
crescimento da superficie (110) do SnO,, utilizando
0s métodos semi-empiricos PM3, MNDO e o campo
de forca MM+. Aglomerados de SnO, foram
desenhados para o estudo da superficie (Figura 1).
Foram estudadas as energias dos aglomerados e no
caso semi-empirico também o potencial de ionizagao.

Todos o0s aglomerados foram completamente
otimizados . O programa MOPAC7[3] foi utilizado
para o estudo semi-empirico e o Hyperchem 5.1 [4]
para o estudo de mecanica molecular.

Resultados e Discussao

A Figura 2 mostra o resultado da energia total
calculada para as estruturas de [(SnO),]x (X=22...40).
As energias apresentadas sao das estruturas
totalmente otimizadas.

Figura 1- Estrutura do SnO, usada para iniciar 0s
modelos otimizados.

Tanto no campo de for¢a, quanto no caso do
MNDO e PM3 a Figura 2 mostra que o aumento do
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ndmero de unidades de estanho leva a uma saturagao
da energia de interagdo, principalmente para o MM+,

O potencial de ionizagdo (IP) (Figura 3) apresenta
uma diminuicdo com o aumento do tamanho, variando
para o maior aglomerado entre 6,6 e 5,5 eV para o
PM3 e o MNDO, respectivamente. Este valor é
superior a0 encontrado para o cristal de SnO, de 3,6
eV[1].

Figura 2. Energia total para as estruturas otimizadas
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(MNDO e PM3 em eV e MM+ em kcal/mol).
Figura 3. Potencial de lonizacdo (eV) para as
estruturas otimizadas.
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Conclusdes

O campo de forca MM+ e os métodos semi-
empiricos MNDO e PM3 apresentaram uma
tendéncia a saturagdo da energia de interacdo dos
aglomerados de SnO, otimizados.
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